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A b s t r a c t. A n e x t e n d e d h y d r o d y n a mi c m o d el s elf- c o n si s t e ntl y c o u pl e d t o t h e 2 D S c h r o¨ di n g e r
a n d 3 D P oi s s o n e q u a ti o n s i s i nt r o d u c e d, t o d e s c ri b e c h a r g e t r a n s p o r t i n Sili c o n N a n o wi r e s.
I t i s b e e n f o r m ul a t e d b y t a ki n g t h e m o m e nt s of t h e m ul ti s u b b a n d B ol t z m a n n e q u a ti o n, a n d
t h e cl o s u r e r el a ti o n s f o r t h e ﬂ u x e s a n d p r o d u c ti o n t e r m s h a v e b e e n o b t ai n e d b y m e a n s of t h e
M a xi m u m E nt r o p y P ri n ci pl e. T h e l o w- ﬁ el d m o bili t y f o r a G a t e- All- A r o u n d i n a Si N W t r a n si s t o r
h a s b e e n e v al u a t e d.
1. I n t r o d u c ti o n
I n t h e l a st y e ar s, t h e p e c uli ar el e ct r o-t h e r m al pr o p e rti e s of sili c o n n a n o st r u ct ur e s, h a v e att r a ct e d
a n i n c r e a si n g i nt e r e st b e c a u s e of t h e p ot e nti al a p pli c ati o n s a s s e n s or s, ﬁ el d e ﬀ e ct t r a n si st or s, l o gi c
g at e s, t h e r m o el e ct ri c g e n e r at or s [ 1, 2]. Sili c o n n a n o wi r e s ( Si N W s) ar e q u a si- o n e- di m e n si o n al
st r u ct ur e s i n w hi c h el e ct r o n s ar e s p ati all y c o n ﬁ n e d i n t w o di r e cti o n s a n d t h e y ar e fr e e t o m o v e
i n t h e ort h o g o n al di r e cti o n. B y s hri n ki n g t h e di m e n si o n of t h e s e st r u ct ur e s, e ﬀ e ct s of q u a nt u m
c o n ﬁ n e m e nt ar e o b s e r v e d a n d t h e w a v e n at ur e of t h e el e ct r o n s m u st b e t a k e n i nt o a c c o u nt.
T h e i n v e sti g ati o n of t h e s e d e vi c e s b y m e a n s of n u m e ri c al si m ul ati o n s c a n b e v e r y i nf or m ati v e,
pr o vi d e d t h at a r e ali sti c a n d c o m pl et e p h y si c al m o d el i s e m pl o y e d. U n d e r r e a s o n a bl e h y p ot h e si s,
t r a n s p ort i n l o w- di m e n si o n s e mi c o n d u ct or s c a n b e t a c kl e d c o u pli n g q u a nt u m a n d s e mi cl a s si c al
t o ol s. T h e r ef or e, f or l o n g c h a n n el s, s e mi cl a s si c al f or m ul ati o n s b a s e d o n t h e 1- D M ulti b a n d
B olt z m a n n Tr a n s p ort E q u ati o n ( M B T E) c a n gi v e r eli a bl e si m ul ati o n r e s ult s w h e n it i s s ol v e d
s elf- c o n si st e ntl y wit h t h e 3- D P oi s s o n a n d 2- D S c hr o¨ di n g e r e q u ati o n s i n or d e r t o o bt ai n t h e
s elf- c o n si st e nt p ot e nti al a n d s u b b a n d e n e r gi e s. We n oti c e t h at t hi s s e mi cl a s si c al f or m ul ati o n
f ail s if i n t h e c h a n n el t h e r e ar e p ot e nti al b ar ri e r s: i n t hi s c a s e t u n n eli n g e ﬀ e ct s m u st b e t a k e n
i nt o a c c o u nt u si n g q u a nt u m ki n eti c or h y dr o d y n a mi c m o d el s [ 3, 4].
T h e M o nt e C arl o m et h o d pr o vi d e s a st o c h a sti c s ol uti o n of t h e M B T E, alt h o u g h a ﬀ e ct e d b y
st ati sti c al n oi s e [ 3, 5 – 1 0]. A n ot h e r alt e r n ati v e i s t o t a k e t h e m o m e nt s of t h e M B T E t o o bt ai n
h y dr o d y n a mi c-li k e m o d el s, pr o vi di n g a g o o d e n gi n e e ri n g- ori e nt e d a p pr o a c h. S u c h a p pr o a c h h a s
b e e n s u c c e s sf ull y u s e d i n t h e el e ct ri c al a n d el e ct r o-t h e r m al [ 1 1 – 2 0] si m ul ati o n of s u b- mi c r o m et ri c
el e ct r o ni c d e vi c e s.
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2. Q u a n t u m c o n ﬁ n e m e n t a n d el e c t r o ni c t r a n s p o r t
I n SiN W t h e b a n d st r u ct ur e i s alt e r e d wit h r e s p e ct t o t h e b ul k c a s e, d e p e n di n g o n t h e c r o s s-
s e cti o n wi r e di m e n si o n, t h e at o mi c c o n ﬁ g ur ati o n, a n d t h e c r y st al ori e nt ati o n. Ti g ht- bi n di n g
( T B) c al c ul ati o n s s h o w s t h at t h e si x e q ui v al e nt ∆ c o n d u cti o n v all e y s of t h e b ul k Si ar e s plit
i nt o t w o gr o u p s b e c a u s e of t h e q u a nt u m c o n ﬁ n e m e nt [ 2 1]. T h e s u b b a n d s r el at e d t o t h e f o ur
u n p ri m e d v all e y s ∆ 4 ([ 0 ± 1 0] a n d [ 0 0 ± 1] ort h o g o n al t o t h e wi r e a xi s) ar e pr oj e ct e d i nt o a
u ni q u e v all e y i n t h e Γ p oi nt of t h e o n e- di m e n si o n al B rill o ui n z o n e. T h e r ef or e a Si N W i s a di r e ct
b a n d- g a p s e mi c o n d u ct or. T h e s u b b a n d s r el at e d t o t h e p ri m e d v all e y s ∆ 2 ([± 1 0 0] al o n g t h e
wi r e a xi s) ar e f o u n d at hi g h e r e n e r gi e s a n d e x hi bit a mi ni m u m, l o c at e d at k x = ± 0 .3 7 π / a 0 , a n d
t h e e n e r g y g a p b et w e e n t h e ∆ 4 a n d ∆ 2 b ott o m v all e y i s 1 1 7 m e V. T h e c or r e s p o n di n g e ﬀ e cti v e
m a s s e s m ∗ , i n t h e p ar a b oli c s p h e ri c al b a n d a p pr o xi m ati o n , ar e m ∗∆ 2 = 0. 9 4, m ∗∆ 4 = 0. 2 7 (i nr e st el e ct r o n m a s s u nit s). F or a q u a nt u m wi r e wit h li n e ar e x p a n si o n i n x - di r e cti o n, a n d c o n ﬁ n e d
i n t h e pl a n e y − z , t h e n or m e d w a v e f u n cti o n φ (x, y, z ) c a n b e writt e n i n t h e f or m
φ (x, y, z ) = χ µl (y, z ) e
i kx x√ L x ( 1)
w h e r e µ i s t h e v all e y i n d e x ( o n e ∆4 v all e y a n d t w o ∆ 2 v all e y s), l = 1 , Ns u b t h e s u b b a n d i n d e x,
χ µl (y, z ) i s t h e w a v e f u n cti o n of t h e l-t h s u b b a n d a n d µ -t h v all e y, a n d t h e t e r m e i kx x /
√ L x
d e s c ri b e s a n i n d e p e n d e nt pl a n e w a v e i n x - di r e cti o n c o n ﬁ n e d t o t h e n or m ali z ati o n l e n gt h,
0 ≤ x ≤ L x , wit h w a v e n u m b e r k x . I n t h e H art r e e a p pr o xi m ati o n, a gi v e n el e ct r o n f e el s
t h e t ot al p ot e nti al V t ot (x, y, z ) = U (y, z ) − e V (x, y, z ), w h e r e V i s t h e el e ct r o st ati c p ot e nti al,
e i s t h e a b s ol ut e v al u e of t h e el e ct ri c c h ar g e, a n d U (y, z ) t h e c o n ﬁ ni n g p ot e nti al. T h e s p ati al
c o n ﬁ n e m e nt i n t h e ( y, z ) pl a n e i s g o v e r n e d b y t h e S c hr o¨ di n g e r- P oi s s o n s y st e m ( S P)


H [V ] χ µl x[V ] = ε µl x[V ] χ µl x[V ]
H [V ] = − h¯ 22 m ∗µ
∂ 2
∂ y 2 +
∂ 2
∂ z 2 + V t ot (x , y, z)
∇ · [ǫ 0 ǫ r ∇ V (x, y, z )] = − e (N D − N A − n [V ])
n [V ](x, y, z, t ) = µ l ρ µl (x, t )|χ µl x[V ](y, z, t )|2
( 2)
w h e r e ( 2) 1 i s t h e S c hr o¨ di n g e r e q u ati o n i n t h e E ﬀ e cti v e M a s s A p pr o xi m ati o n, ( 2)3 i s t h e P oi s s o n
e q u ati o n, a n d N D , NA ar e t h e a s si g n e d d o pi n g pr o ﬁl e s ( d u e t o d o n or s a n d a c c e pt or s). T h e
el e ct r o n d e n sit y n [V ] i s gi v e n b y ( 2)4 , w h e r e ρ µl (x, t ) i s t h e li n e ar d e n sit y i n t h e µ - v all e y a n dl- s u b b a n d w hi c h m u st b e e v al u at e d b y t h e t r a n s p ort m o d el ( h y dr o d y n a mi c / ki n eti c) i n t h e fr e e
m o v e m e nt di r e cti o n. I n t h e f oll o wi n g w e s h all a s s u m e a q u a dr ati c c r o s s- s e cti o n of t h e wi r e
( h a vi n g t ot al di m e n si o n L y = L z ) w h e r e t h e wi r e i s s ur r o u n d e d b y a n o xi d e l a y e r w hi c h
gi v e s ri s e t o a d e e p p ot e nti al b ar ri e r h a vi n g U = 4. 0 5 e V. T h e S P s y st e m f or m s a c o u pl e d
n o nli n e ar P D E s, w hi c h it i s u s u all y s ol v e d b y u si n g a n a d a pti v e it e r ati o n s c h e m e, o bt ai ni n g t h e
el e ct r o st ati c p ot e nti al V , t h e ei g e n v al u e s ( or s u b b a n d e n e r gi e s) ε µl x, a n d t h e ei g e n v e ct or s ( orel e ct r o n e n v el o p e w a v ef u n cti o n s) χ µl x a s a f u n cti o n of t h e u n c o n ﬁ n e d x di r e cti o n. T h e n t h e t ot al
el e ct r o n e n e r g y i n t h e µ - v all e y a n d l- s u b b a n d i s E µl = ε µl x + h¯
2 k 2x2 m ∗µ .T h e e l e ct r o n s e v ol v e i n ti m e u n d e r t h e st r e a mi n g m oti o n of e xt e r n al f or c e s a n d s p ati al
gr a di e nt, a n d t h e r a n d o mi zi n g i n ﬂ u e n c e of n e arl y p oi nt-li k e (i n s p a c e-ti m e) s c att e ri n g e v e nt s.
1 2 3 4 5 6 7 8 9 0
E DI S O N I O P P u blis hi n g
I O P C o nf. S eri es: J o ur n al of P h ysi cs: C o nf. S eri es 9 0 6  ( 2 0 1 7) 0 1 2 0 1 0  d oi : 1 0. 1 0 8 8/ 1 7 4 2- 6 5 9 6/ 9 0 6/ 1/ 0 1 2 0 1 0
3
F or d e vi c e s wit h a c h ar a ct e ri sti c l e n gt h of a f e w t e n s of n a n o m et e r s, t h e t r a n s p ort of el e ct r o n s
al o n g t h e a xi s of t h e wi r e c a n b e c o n si d e r e d s e mi cl a s si c al wit hi n a g o o d a p pr o xi m ati o n [ 2 2], a n d
it c a n b e m o d el e d b y t h e 1 D M B T E. B y t a ki n g m o m e nt s of t h e M B T E, t h e f oll o wi n g e xt e n d e d
h y dr o d y n a mi c m o d el [ 2 3 – 2 5] h a s b e e n o bt ai n e d
∂ ρ µl
∂ t +
∂ (ρ µl V µl )
∂ x = ρ
µ
l
l′
C ρ (µ, l , µ, l′) + ρ µl
l′ , µ′ = µ
C ρ (µ, l, µ ′, l′) ( 3)
∂ (ρ µl V µl )
∂ t +
2
m ∗µ
∂ (ρ µl W µl )
∂ x +
ρ µl
m ∗µ
∂ ε µl
∂ x = ρ
µ
l
l′
C V (µ, l , µ, l′) + ρ µl
l′ , µ′ = µ
C V (µ, l, µ ′, l′) ( 4)
∂ (ρ µl W µl )
∂ t +
∂ (ρ µl S µl )
∂ x + ρ
µ
l
∂ ε µl
∂ x V
µ
l = ρ µl
l′
C W (µ, l , µ, l′) + ρ µl
l′ , µ′ = µ
C W (µ, l, µ ′, l′) ( 5)
∂ (ρ µl S µl )
∂ t +
∂ (ρ µl F µl )
∂ x +
3 ρ µl
m ∗µ
∂ ε µl
∂ x W
µ
l = ρ µl
l′
C S (µ, l , µ, l′) + ρ µl
l′ , µ′ = µ
C S (µ, l, µ ′, l′) ( 6)
w h e r e ( 3)-( 6) r e pr e s e nt b al a n c e e q u ati o n s f or t h e d e n sit y ( ρ µl ), m o m e nt u m ( V µl ), e n e r g y ( W µl )a n d e n e r g y- ﬂ u x ( S µl ) r e s p e cti v el y. T hi s s y st e m i s n ot cl o s e d d u e t h e pr e s e n c e of t h e hi g h- or d e rm o m e nt F µl a s w ell a s of t h e pr o d u cti o n t e r m s (i. e. t h e R H S). B y u si n g t h e M a xi m u m E nt r o p yP ri n ci pl e [ 2 6 – 2 9], o n e d et e r mi n e s f u n cti o n al f or m of t h e di st ri b uti o n f u n cti o n i n a n ei g h b or h o o d
of l o c al t h e r m al e q uili bri u m, a n d c o n s e q u e ntl y i n [ 2 4], w e h a v e o bt ai n e d F µl = 6( W µl ) 2 / m ∗µa n d t h e t e r m s C ρ , C V , C W , C S , w hi c h h a v e b e e n c al c ul at e d t a ki n g i nt o a c c o u nt s c att e ri n g wit h
a c o u sti c a n d o pti c al p h o n o n s, a s w ell a s s urf a c e r o u g h n e s s ( S R). T hi s m o d el pr o vi d e s a r e ali sti c
d e s c ri pti o n of t h e s c att e ri n g r at e s, a n u s ef ul t o ol t o e v al u at e t h e l o w- ﬁ el d m o bilit y a n d al s o
f ar-fr o m e q uili bri u m t r a n s p ort r e gi m e s.
3. Si m ul a ti o n r e s ul t s
We h a v e c o n si d e r e d a G at e- All- Ar o u n d Sili c o n N a n o wi r e t r a n si st or ( Si N W T) h a vi n g a
p ar all el e pi p e d g e o m et r y wit h a m et al g at e wr a p p e d ar o u n d it, i n s u c h a w a y w e h a v e a t hr e e
c o nt a ct d e vi c e. S u c h d e vi c e s h a v e b e e n d e si g n e d d uri n g t h e s e y e ar s i n or d e r t o m ai nt ai n a
g o o d el e ct r o st ati c c o nt r ol i n t h e c h a n n el. T h e c h a n n el h a s b e e n h o m o g e n e o u sl y d o p e d t o N D
= 3 1 0 1 7 c m − 3 a n d it i s v e r y l o n g ( L x = 1 2 0 n m) wit h r e s p e ct t o t h e t r a n s v e r s al di m e n si o n s
(L y = L z = 1 2 n m), a n d t h e o xi d e t hi c k n e s s i s 1 n m. A s pr eli mi n ar y r e s ult, w e h a v e e v al u at e d
t h e l o w- ﬁ el d m o bilit y i n t hi s l o n g- c h a n n el d e vi c e. I n or d e r t o e v al u at e t hi s p ar a m et e r, w e ﬁ x a n
u nif or m el e ct ri c ﬁ el d al o n g t h e c h a n n el of 1 k V / c m, a n d t h e n w e c o m p ut e t h e m o bilit y a s t h e
r ati o b et w e e n t h e a v e r a g e el e ct r o n v el o cit y a n d t h e dri vi n g ﬁ el d, a s f u n cti o n of t h e g at e v olt a g e
V g . T h e a v e r a g e el e ct r o n v el o cit y h a s b e e n o bt ai n e d wit h t h e f oll o wi n g it e r ati v e pr o c e d ur e: i)
w e ﬁ x V g a n d s ol v e t h e S c hr o¨ di n g e r- P oi s s o n s y st e m ( 2); ii) o n c e t hi s s ol uti o n h a s b e e n o bt ai n e d,
t h e e n e r gi e s ε µl a n d w a v e f u n cti o n s χ µl f or e a c h s u b b a n d ar e e x p ort e d i nt o t h e h y dr o d y n a mi cm o d el, a n d t h e li n e ar d e n sit y ρ µl i s u s e d a s i niti al c o n diti o n; iii) t h e h y dr o d y n a mi c m o d el ( 3)-( 6)i s s ol v e d a n d, i n t h e st ati o n ar y r e gi m e, t h e a v e r a g e v el o cit y h a s b e e n c al c ul at e d. I n Fi g. 1 w e
pl ot t h e el e ct r o n d e n sit y i n a c r o s s- s e cti o n of t h e wi r e, s h o wi n g t h e f or m ati o n of t h e s urf a c e
i n v e r si o n l a y e r wit h t h e el e ct r o n d e n sit y p e a k e d cl o s e t o t h e o xi d e i nt e rf a c e. I n Fi g. 2 w e s h o w
t h e l o w- ﬁ el d m o bilit y a s f u n cti o n of t h e g at e v olt a g e V g , o bt ai n e d b y i n cl u di n g / e x cl u di n g t h e
S R m e c h a ni s m. T h e i n cl u si o n of S R s c att e ri n g h a s a st r o n g e ﬀ e ct o n t h e l o w- ﬁ el d m o bilit y
d e p e n d e n c e, a n d it i s a k e y p oi nt i n t h e si m ul ati o n of s u c h d e vi c e s.
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We a c k n o wl e d g e t h e s u p p ort of t h e U ni v e r sit a` d e gli St u di di C at a ni a, FI R 2 0 1 4 ” C h ar g e
Tr a n s p ort i n G r a p h e n e a n d L o w di m e n si o n al St r u ct ur e s: m o d eli n g a n d si m ul ati o n ”.
R ef e r e n c e s
[ 1] P e n n elli G, N a n ni ni A a n d M a c u c ci M 2 0 1 4 J. A p pl. P h y s. 1 1 5 0 8 4 5 0 7
[ 2] G u e r ﬁ Y a n d L a r ri e u G 2 0 1 6 N a n o s c al e R e s. L ett 1 1 2 1 0
[ 3] M u s c a t o O a n d W a g n e r W 2 0 1 6 S I A M J. S ci. C o m p. 3 8 A 1 4 8 3
[ 4] G a r d n e r C 1 9 9 4 S I A M J. A p pl. M at h. 5 4 4 0 9
[ 5] L e n zi M, P al e s t ri P, G n a ni E, R e g gi a ni S, G n u di A, E s s e ni D, S el mi L a n d B a c c a r a ni G 2 0 0 8 I E E E Tr a n s.
el e c. D e v. 5 5 2 0 8 6
[ 6] K n e z e vi c I, R a m a y y a E, V a sil e s k a D a n d G o o d ni c k S 2 0 0 9 J. C o m p ut. T h e o r. N a n o s c. 6 1 7 2 5
[ 7] R a m a y y a E a n d K n e z e vi c I 2 0 1 0 J. C o m p ut. El e ct r. 9 2 0 6
[ 8] M u s c a t o O, W a g n e r W a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 1 Ki n eti c R el. M o d el s 4 8 0 9
[ 9] M u s c a t o O, Di S t ef a n o V a n d W a g n e r W 2 0 1 3 C o m p ut. M at h. A p pl. 6 5 5 2 0
[ 1 0] R y u H 2 0 1 6 N a n o s. R e s. L ett. 1 1 3 6
[ 1 1] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 1 J. P h y s. A: M at h. T h e o r. 4 4 1 0 5 5 0 1
[ 1 2] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 1 J. St at. P h y s. 1 4 4 1 7 1
[ 1 3] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 1 J. A p pl. P h y s. 1 1 0 0 9 3 7 0 6
[ 1 4] Di S t ef a n o V a n d M u s c a t o O 2 0 1 2 A ct a A p pl. M at h. 1 2 1 2 2 5
[ 1 5] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 3 S e mi c o n d. S ci. T e c h n ol. 2 8 0 2 5 0 2 1
[ 1 6] M u s c a t o O, W a g n e r W a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 4 C O M P E L 3 3 1 1 9 8
[ 1 7] M a s c ali G 2 0 1 5 E u r. J. A p pl. M at h. 2 6 4 7 7
[ 1 8] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 5 S I A M J. A p pl. M at h. 7 5 1 9 4 1
[ 1 9] M a s c ali G 2 0 1 6 J. St at. P h y s. 1 6 3 1 2 6 8
[ 2 0] M a s c ali G 2 0 1 7 J. C o m p ut. El e ct r. 1 6 1 8 0
[ 2 1] Z h e n g Y, Ri v a s C, L a k e R, Al a m K, B o y ki n T a n d Kli m e c k G 2 0 0 5 I E E E Tr a n s. El e c. D e v. 5 2 1 0 9 7
[ 2 2] Fe r r y D, G o o d ni c k S a n d Bi r d J 2 0 0 9 Tr a n s p o rt i n N a n o st r u ct u r e s ( C a m b ri d g e: C a m b ri d g e U ni v. P r e s s )
[ 2 3] M u s c a t o O a n d C a s ti gli o n e T 2 0 1 6 C o m m. A p pl. I n d u st r. M at h. 7 8
[ 2 4] M u s c a t o O a n d C a s ti gli o n e T 2 0 1 6 E nt r o p y 1 8 3 6 8
[ 2 5] C a s ti gli o n e T a n d M u s c a t o O 2 0 1 7 J. C o m p ut. T h e o r. Tr a n s p. 4 6 1 8 6
[ 2 6] C a mi ol a V, M a s c ali G a n d R o m a n o V 2 0 1 2 C o nti n. M e c h. T h e r m o d y n. 2 4 4 1 7
[ 2 7] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 2 J. C o m p. El e ct r. 1 1 4 5
[ 2 8] C a mi ol a V, M a s c ali G a n d R o m a n o V 2 0 1 3 M at h. C o m p ut. M o d. 5 8 3 2 1
[ 2 9] M u s c a t o O a n d Di S t ef a n o V 2 0 1 4 C o nti n. M e c h. T h e r m o d y n. 2 6 1 9 7
